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PREVISÃO

Como podemos usar o computador
para prever situações?
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REGRESSÃO LINEAR
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REDES NEURAIS
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EXEMPLO

Seja θ um vetor que representa os valores W1, b1,W2, b2.

h(θ;x) = g2(W2 ∗ g1(W1 ∗ x + b1) + b2),

onde g1, g2 podem ser funções identidade, sigmoidal e arctan.

min
θ

1
2n

n

∑
j=1

∣∣h(θ;xj) − yj ∣∣2
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TEOREMA DA APROXIMAÇÃO UNIVERSAL

TEOREMA
Seja g(.) uma função não constante, limitada, monotonicamente
crescente e contı́nua. Seja U ∈ Rm um conjunto compacto qualquer.
O espaço das funções contı́nuas em V é denotado por C(V ). Então,
dada qualquer função em f ∈ C(V ) e ε > 0, existe um inteiro N ,
constantes reais vi, bi ∈ R e vetores reais wi ∈ Rm, com i = 1, . . . ,N
tais que podemos definir

F (x) =
N

∑
i=1
vig(wTi x + bi)

como uma aproximação da função f , onde f é independente de g, ou
seja,

∣F (x) − f(x)∣ < ε,

para todo x ∈ V . Em outras palavras, funções da forma F (x) são
densas em C(V ).
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REDES NEURAIS CONVOLUCIONAIS

Convolutional Neural Networks

http://cs231n.github.io/convolutional-networks/
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TOPOLOGYNET
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Protein-ligand binding affinity
Mede a força ou a tendência da ligação. Quanto maior o valor,
maior a força da ligação.
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EXEMPLO DE PROTEÍNA E SEU LIGANTE

Figura: Mioglobina (em azul) com seu ligante heme (em laranja)·
Baseado em PDB:1MBO
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Como prever a afinidade?
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ESCOLHA DE PROTEÍNAS

Proteı́nas: C,N,O,S;

Ligantes: C,N,O,S,P,F,Cl, Br e I.
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VETORES PARA O ALGORITMO
Seja [0, L] o intervalo de filtração e n ∈ N.

V b
i = ∣∣{(bj , dj) ∈ B (α,C,D) ∣(i − 1)L

n
≤ bj ≤ i

L

n
}∣∣,1 ≤ i < n (1)

V d
i = ∣∣{(bj , dj) ∈ B (α,C,D) ∣(i − 1)L

n
≤ dj ≤ i

L

n
}∣∣,1 ≤ i < n (2)

V p
i = ∣∣{(bj , dj) ∈ B (α,C,D) ∣(i−1)L

n
≥ bj , i

L

n
≤ dj}∣∣,1 ≤ i ≤ n (3)

▸ α: seleção dos átomos
▸ C: tipo do complexo simplicial
▸ D: indica a dimensão do diagrama de persistência
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DISTÂNCIA DE OPOSIÇÃO

Figura: Distância de oposição entre dois átomos
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REPRESENTAÇÕES TOPOLÓGICAS
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RESULTADOS
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LINKS

Redes Neurais Convolucionais
TCC (Machine learning)

http://cs231n.github.io/convolutional-networks/
https://github.com/chronchi/tcc-mat/blob/master/modelo.pdf
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